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図 1.3: LaOBiS2の構造 [9]
この母物質は半導体として知られており [11]、OをFに置換することに
よってBiS2層に電子ドープを行うと、超伝導物質になることが知られて
いる。この系の超伝導転移温度 Tcは 現在 BiS2系超伝導体の中では最高
であり、Tcは 10.6K程度である。また実験事実として、この系が完全導




力をかけると T onsetc が 3K程度から 10.6K程度と大幅に上昇することが知




























ある。ここには Biの 6px; 6py; 6pzが各 2つ、Sの 3px; 3py; 3pzが各 4つ、
図 1.7: 第一原理計算による LaOBiS2のバンド構造 [12]
Oの 2px; 2py; 2pzが各 2つ含まれている。この中から、まずBiS2層の中で
も BiS2平面にある Biの 6px; 6py軌道と Sの 3px; 3py軌道を取り出すと、
4軌道モデルとなる (図 1.8)。図 1.8中の 2つの点線のうち、下側の点線
7
が x = 0:25、上側の点線が x = 0:50 のフェルミ準位を表す。これらの
フェルミ準位を横切るようなバンドを取り出すと、BiS2面の中でもBiの
















[t(xi   xj; yi   yj;; )cyicj





であり、その値は表 1.1で与えられている。;  = 1(py); 2(px)は軌道で
あり、x;yは格子点の間隔を表している。図 1.10はここで用いるホッ
ピングをどこまで取るかを示している。















 = 0:50になると  = 0:40の時のフェルミ面がつながる。2本のフェルミ
面が見えているが、これらは同一の bバンドによるものである。 = 0:60
9


















では  = 0:50の時の bバンドのフェルミ面があり、更に (; 0)の周囲に a
バンドによるフェルミ面のポケットができている。
10

























[t(xi   xj; yi   yj;; )cyicj




















































ここで、cyiは iサイトの 軌道にスピン の電子を生成する演算子で、
ni = c
y
ici、 "はオンサイトのエネルギー、t(a; b;; )は (x; y)座標
がそれぞれ (a; b)だけ離れたサイトの (; )軌道間の跳び移り積分であり、
また U は軌道内クーロン相互作用、U 0は軌道間クーロン相互作用、Jは

































































"11(k) = t0 + 2t1(cos kx + cos ky) + 2t3 cos(kx + ky)
+ 2t2 cos(kx   ky) + 2t6fcos(2kx + ky) + cos(kx + 2ky)g
+ 2t8fcos(2kx   ky) + cos(kx   2ky)g (2.13)
"22(k) = t0 + 2t1(cos kx + cos ky) + 2t2 cos(kx + ky)
+ 2t3 cos(kx   ky) + 2t8fcos(2kx + ky) + cos(kx + 2ky)g
+ 2t6fcos(2kx   ky) + cos(kx   2ky)g (2.14)
"12(k) = "21(k)
= 2t4(cos kx   cos ky) + 2t5(cos(2kx)  cos(2ky))
+ 2t7fcos(2kx + ky)  cos(kx + 2ky) + cos(2kx   ky)  cos(kx   2ky)g
(2.15)
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t0 = t(0; 0; 1; 1) = t(0; 0; 2; 2)
t1 = t(1; 0; 1; 1) = t(1; 0; 2; 2)
t2 = t(1; 0; 1; 2) = t(1; 0; 2; 1)
t3 = t(1; 1; 1; 1) = t(1; 1; 1; 1)
t4 = t(1; 0; 1; 2) = t(1; 0; 2; 1)
t5 = t(2; 0; 1; 2) = t(2; 0; 2; 1)
t6 = t(2; 1; 1; 1) = t(2; 1; 2; 2)
t7 = t(2; 1; 1; 2) = t(2; 1; 2; 1)
t8 = t(2; 1; 1; 1) = t(2; 1; 2; 2)
また、相互作用部分は、; ; ; を軌道の添字として、以下のようにま
とめることができる。























1111 1122 1112 1121
2211 2222 2212 2221
1211 1222 1212 1221




U"# = U"# =
0BBBBB@
U U 0 0 0
U 0 U 0 0
0 0 J J 0
0 0 J 0 J
1CCCCCA (2.18)
U"" = U## =
0BBBBB@
0 U 0   J 0 0
U 0   J 0 0 0
0 0 J   U 0 0




k′ + q, γ, σ′k, α, σ




図 2.1: 相互作用のダイアグラム。(k; i!m) = kと表している









"11(k) + "22(k) +
q




































<    > :統計平均
更にフーリエ級数展開によって、このグリーン関数は















































更に、以下のように P (k); Q(k); R(k)を定義する。





















11 (k; i!n) =
P (k)
i!n   "a(k) +
Q(k)
i!n   "b(k) (2.33)
G
(0)
22 (k; i!n) =
Q(k)
i!n   "a(k) +
P (k)
i!n   "b(k) (2.34)
G
(0)
12 (k; i!n) = R(k)

1
































































これは，(k; i!n) = k; (q; im) = qとすると，図 2.2のようなダイアグ
ラムで表せる．
k, α, σ
k + q, β, σ k′, δ, σ′
k′ + q, γ, σ′
図 2.2: 感受率のダイアグラム
整理すると、
S = ""   "# (2.41)































k + q, γ, σ
k, δ, σ
k + q, α, σ
図 2.3: 既約感受率のダイアグラム
+








k + qσβ k + qσ′δ
kσ′γkσ′µ2





図 2.5: の和のUの 1次までの和
ブル型のダイアグラムのみを足し合わせる。この和を考えるが、まず U







^(q)0   ^(q)U^0^(q) (2.46)
更に、Uの 2次まで考える (図 2.6)。これは次のように行列で表せる。
kσα
k + qσβ k + qσν1
kσµ1 kσ1µ2
k + qσ1ν2 k + qσ1ν3
kσ1µ3 kσ
′µ4











1次までの和と 2次の項を合わせ、高次の項も同様に考え、更に ; 0に
"; #を代入すると、
^""(q) = ^(q)  ^(q)U^""^(q)
+ ^(q)U^""^(q)U^""^(q)
+ ^(q)U^"#^(q)U^#"^(q) + : : : : : : (2.48)
^"#(q) =  ^(q)U^"#^(q)
+ ^(q)U^#"^(q)U^""^(q)
+ ^(q)U^##^(q)U^#"^(q) + : : : : : : (2.49)
これより、^O(q)は、
^O = ^""(q) + ^"#(q)
= ^(q)  ^(q)U^O^(q) + ^(q)U^O^(q)U^O^(q) : : : : : :
= (1^ + U^O^(q)) 1^(q) (2.50)
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となる。同様に ^S(q)は、
^S = ^""(q)  ^"#(q)
= ^(q) + ^(q)U^S^(q) + ^(q)U^S^(q)U^S^(q) : : : : : :
= (1^  U^S^(q)) 1^(q) (2.51)
となる。ここで、U^S; U^Oは以下で表されている。
U^S = U^"#   U^""
=
0BBBBB@
U J 0 0
J U 0 0
0 0 U 0 J 0
0 0 J 0 U 0
1CCCCCA (2.52)
U^O = U^"# + U^""
=
0BBBBB@
U 2U 0   J 0 0
2U 0   J U 0 0
0 0 2J   U 0 J 0
0 0 J 0 2J   U 0
1CCCCCA (2.53)
更に、感受率が発散する時、相転移が起こると考えられるので、
det(1^  U^S^(q)) = 0 (2.54)














































G^(k) = G^0(k) + G^0(k)^(k)G^0(k) + G^0(k)^(k)F^ y(k) (2.59)

















































































































































































−k ↓ βk ↑ α
−k′ ↓ δk′ ↑ γ



















k + qσ′δk + qσ′β














図 2.13: バブル型のUの 1次のダイアグラム、k   k0 = q
これは、行列で表し、の和を取れば、以下のようになる。




(U^O   U^S)^(q)(U^O + U^S) + 1
4


















p + qσ1ν2 pqσ2ν4p + qσ2ν3
pσ2µ3 pσ2µ4
Uσ1σ2µ2ν2,µ3ν3





















p+ q ↓ ν2p ↑ µ2






































p ↑ µ4 p+ q ↓ ν4
p+ q ↓ ν3
































































U^S^SU^S   U^O^OU^O + U^S + U^O

;





























U^O^OU^O + U^S + U^O

;
(k   k0)F S(k0)
(2.86)


























































また、パラメータU 0; J; J 0に関しては、まず回転対称性からU = U 0 +
J + J 0であり、波動関数が実であることから J = J 0である。更に本研究
ではU 0 = 2U=3、J = U=6とする。ここから、電子間相互作用のパラメー





まず  = 0:40; 0:50; 0:60の場合について、静的なスピン感受率・軌道感
受率を計算する。クーロン相互作用 U に関しては、まず
det(1^  U^S^(q; 0)) = 0 (3.1)
となる U = Um、すなわち磁気秩序の発生する時の U を計算し、U =
0:7Umとして計算を行っている。
 = 0:40の場合のスピン感受率・軌道感受率は図 3.1, 図 3.2である。









また、  0:45の時はQ = 0となっているため、強磁性的なゆらぎが
強いと考えられる。よって、  0:45ではクーパー対は triplet対である可
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関数の計算に関しては U = 2:0eV に固定して行っている。また、今回は
の値によらず singlet対の相互作用のみを考えて計算を行っている。
図 3.7は  = 0:40の時の aバンド間のギャップ関数である。この では
まだ aバンドによる (; 0)の周りのフェルミ面は発生していないが、バン
ドがフェルミ準位の近傍にあるため、その影響で aバンド間のギャップ関
数が出ている。






















図 3.7:  = 0:40; U = 2:0eV の場合のギャップ関数aa(k)



















図 3.8:  = 0:40; U = 2:0eV の場合のギャップ関数bb(k)
プ関数は直線 qx = qy; qx =  qy上にノードを持ち、dx2 y2 の対称性を持
つとわかった。図 3.7, 図 3.8に点線でノードを示した。
図 3.9は  = 0:50の時の aバンド間のギャップ関数である。ここでも a
バンドによる (; 0)の周りのフェルミ面はまだ発生していないが、aバン
ドの影響を受けたギャップ関数が出ている。



















図 3.9:  = 0:50; U = 2:0eV の場合のギャップ関数aa(k)















図 3.10:  = 0:50; U = 2:0eV の場合のギャップ関数bb(k)
ギャップ関数の符号が変わっている。このことから、 = 0:50の時はギャッ
プ関数は拡張 s波の対称性を持つとわかる。
図 3.11は  = 0:60の時の aバンド間のギャップ関数である。太い実線
は対応する aバンドのフェルミ面であり、点線は bバンドのフェルミ面で
ある。ここでは aバンドによるフェルミ面が (; 0)の周りに発生してお
り、aバンドの影響を受けたギャップ関数が出ている。
図 3.12は  = 0:60の時の bバンド間のギャップ関数である。太い実線
39















図 3.11:  = 0:60; U = 2:0eV の場合のギャップ関数aa(k)














図 3.12:  = 0:60; U = 2:0eV の場合のギャップ関数bb(k)
は対応する bバンドのフェルミ面である。ここでも  = 0:50と同様、 b
バンドのフェルミ面のところにギャップ関数が出ており、2本あるうちの
外側のフェルミ面上ではギャップ関数の符号が変わっており、内側のフェ
ルミ面上では符号は変わっていない。 = 0:60の時も  = 0:50の時と同
様、ギャップ関数は拡張 s波の対称性を持つとわかる。
40
3.2.2 相図T=W - 
横軸 、縦軸 T=W とし、 = 0:35から 0:65の範囲で相図を作成した。


















図 3.13: 相図 T=W - , U = 2.0eV












3.2.3 相図T=W - U=W
横軸U=W、縦軸 T=W とし、 = 0:5に固定し、U = 1:6eV から 2:3eV
















図 3.14: 相図 T=W - U=W ,  = 0:5
相の境界、青線は超伝導相と磁気秩序相の境界である。これより、クー
42



















































いう結果となった。更に、実験結果では  ' 0:5付近で超伝導転移温度が






また、ギャップ関数の対称性も調べた。結果、ギャップ関数は  = 0:40
では dx2 y2 波の対称性、 = 0:50; 0:60では拡張 s波の対称性を持つこと
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